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折(XRD)測定(195 K)により，ELM-11が CO2圧力に応じて 4つの結晶相[Fig. 1a: ELM-11 




温 度 195 K, 200 K, 205 K に お け る ELM-11 の CO2 吸 着 等 温 線 を
BELSORP-max(MicrotracBEL)によって測定した。また，SPring-8 BL02B2 ビームラインにお
いて，ELM-11の CO2雰囲気下(195－205 K)における in situ XRD測定を行い，XRDパター
ンの粉末 X 線構造解析法(Rietveld 解析)と分子シミュレーションを組み合わせた独自の手法
により，結晶 C および D の構造を決定した。ELM-11 のフレームワークの相互作用ポテンシャ
ルについては，原子部分電荷{qm}(m：原子種)を用いたクーロンポテンシャルと UFF 力場
({σUFF, m},{εUFF, m})に基づく Lennard-Jones(LJ)ポテンシャルの和で表されると仮定し，{qm}は
DFT計算(GGA/PBE/DNP, DMol3)によって決定した。また，CO2については Chen らによるポ
テンシャルモデルを用いた。 
X 線構造解析によって，解析信頼度 R が 4 %以下の精密な結晶 C，D の構造モデルを決
定することに成功した。また，CO2分子を除いたDのフレームワークが rigidであるような吸着材
を想定した場合に生じるべき吸着熱(33.6 kJ/mol-CO2)に対して，実際に生じる吸着熱は 25%
も小さな値となっており，ELM-11 が CO2 の分離・貯蔵プロセスにおいて極めて有効な特性を
持つことが明らかとなった。 
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